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α(A）
図５ＣｒＴｅ強磁`性状態における磁気モーメントのαによる変化
飽和値2.5ﾉUBより大きめであるが,ＬＡＰＷ法で得られた磁気モーメント3.59ﾉUBに比べてか
なり実測値に近くなっている。
BulkModulusはＢ＝－‘Ｐ/clrlnVで定義され，compressibilty兀はｘ＝１/Ｂ，
magneticmomentのreductionrateはAW,＝－aln/ＷａＰで定義される。これらの諸量は
計算によりＢ＝405.4kbar，ｘ＝2.43×10-3kbar-1,ノヤh,＝-4.21×10-3kbar-1と得られた。
鹿又等の測定ではhvi＝-12×10-3kbar-1である。
４．CrSe，ＣｒＳの電子状態と圧力効果
CrSe，ＣｒＳについても非磁』性状態，強磁`性状態，反強磁性状態に対するバンド計算を格
子定数αを変えて行った。各状態に対する全エネルギーを格子定数αの関数として示した
ものが図６(a)，図７(a)である。図６(b)，図７(b)にバンド計算から得られた磁気モーメント
を格子定数αの関数として示す｡ＣｒＳｅでは反強磁性状態における平衡の格子定数はczb＝3.584
Ａで，三つの状態の中で反強磁性状態が最低のエネルギーを示す。従ってＣｒＳｅはＣｒＴｅ
と異なって反強磁性状態が最も安定で，このことは実験結果と一致している。α＜Czbに対し
ても常に反強磁'性状態のエネルギーが他の状態のエネルギーより低く，圧力誘起相転移は
おこらない。しかし，αをαbより増加させると強磁`性状態の方が反強磁性状態より安定にな
ることを示している。ＣｒＳもＣｒＳｅと同様の傾向を示している。CrSe，ＣｒＳでは格子定
数が平衡値cZbより大きくなると強磁性状態の方がエネルギーが低くなっている｡このことは
負の圧力により反強磁性から強磁』性へうつる可能`性を示していると思われる。
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図６(a）ＣｒＳｅの強磁性，反強磁`性，非磁性状態における全エネルギーのαによる変化
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図６(b）ＣｒＳｅの反強磁,性状態における磁気モーメントのαによる変化
まとめ５．
本論文では，クロムカルコゲナイドの非磁性，強磁性，反強磁J性状態の各状態に対して
格子定数αを変化させて，それぞれのαでＦＬＡＰＷ法を用いてバンド計算を行った。そ
の結果，ＣｒＴｅでエネルギーの最小を与える状態は強磁性状態で，α＝3.97Ａと得られた。
この値は，格子定数の測定値α＝3.981Ａと大変良く一致している。さらに，格子定数を小
さくしてゆくと強磁`性と反強磁性のエネルギー曲線が交差する。この事から圧力誘起磁気
相転移が期待され，その転移圧力は～40Ｇｐａと見積もられた。
ＭＡＳ型Cr-力ルコゲイナイドの電子状態と圧力効果 8５
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図７(a）ＣｒＳの強磁性，反強磁`性，非磁`性状態における全エネルギーのαによる変化
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図７(b）ＣｒＳの反強磁`性状態における磁気モーメントのαによる変化
CrSe，ＣｒＳは共にエネルギー最小を与える状態は反強磁性状態であり，格子定数を小さ
くしてもエネルギー曲線の交差は起こらない。したがってこれらの物質では圧力誘起磁気
相転移は期待できない。
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ElectronicStructureandPressureEffect
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TheelectronicbandcalculationofNiAs-typeCr-chalcogenides(CrTe，CrSe，CrS)is
performedfornon-magneticOD，ferromagnetic(F)andantiferromagnetic(ＡＦ)states
byusingthefullpotentiallinearizedaugmentedplanewave(FLAPＷ)method,andthe
pressureeffect(volumeeffect)ontheelectronicstructureisstudied､Bycomparingthe
totalenergiesofN，FandAFstatescalculatedasafunctionofvolume，wediscuss
apossibilityofpressure-inducedmagneticphasetransitiｏｎｉｎＣｒＴｅ，ＣｒＳｅａｎｄＣｒＳ．
